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Název práce: Excitace molekul studenými elektrony
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Abstrakt: Pozornost je věnována vybraným metodám pro popis ńızkoenergetických
elektron-molekulových srážek. Prvńı část práce se zabývá aplikaćı metody R-matice
v kombinaci se Schwinger-Lanczos variačńım principem pro potenciálový rozptyl v př́ı-
padě dalekodosahových interakćı. Daľśı sekce se zaob́ıraj́ı aspekty konstrukce ko-
relačně-polarizačńıho potenciálu v metodě Discrete Momentum Representation (DMR)
s využit́ım prostředk̊u aproximace lokálńı hustoty v kontextu teorie funkcionálu hus-
toty (DFT). Źıskané poznatky jsou následně aplikovány pro body-frame výpočty na
úrovni aproximace statické výměny se zahrnutou polarizaćı (SEP) v rámci analýzy ex-
perimentálńıch dat pro e−–N2 srážky představuj́ıćı součást širš́ıho projektu věnovaného
studiu rotačńıch excitaćı malých molekul v plynné fázi iniciovaných srážkami s elek-
trony. V př́ıpadě N2 bylo pozorováno potlačeńı dozadńıho pr̊uřezu pro energie pod
95 meV zd̊uvodnitelné z teoretického hlediska destruktivńı interferenćı parciálńıch vln
s l ≤ 1. Pro polárńı molekuly je naproti tomu výhodné zavést zobecněné fázové
posuvy vzhledem k dipólové asymptotice, které jsou následně určeny fitováńım ex-
perimentálńıch dat integrálńıho a dozadńıho účinného pr̊uřezu. Př́ıslušná metoda je
demonstrována na datech pro CH3Cl a SO2.
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